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  使用基于密度泛函理论的第一性原理平面波赝势法, 研究了 Nb 二维单层原子薄片的结构稳定性和电子结构
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面提供了有用的信息.





程序包 ( Vienna ab





子薄片之间的距离为 115 nm.取 z 轴垂直于二维原
子平面, x 和 y 轴构成的平面在 Nb原子的二维平面
内.系统的波函数通过平面波展开,展开平面波的数
量由平面波的动能切断 E cut确定, 通过计算使系统
总能的变化小于 0101 eV时的 E cut作为最佳值, 由此
我们得到的平面波切断为 k+ G
2 [ 207 eV. 布里
渊区的积分采用了Monhkors-t Pack特殊 k 网格点方
法
[ 8]
. k 网格点数目也得到了优化, 使体系的总能量
误差小于 0101 eV, 本文的计算选取了 15 @ 15 @ 1的













  在二维结构的计算之前, 我们先计算了 Nb 的
体材料.体铌的结构是体心立方,计算时使用了 16
@ 16 @ 16的 k 网格点,得到的晶格常数为01332 nm,
与实验值 01330 nm[ 11] 符合很好. 对于 Nb 的二维原




得的结合能与结构参数(包括了 a, b, C的不同取
值)的关系如图 2和图 3所示.图 2是能量的三维曲
面图,其中 x 轴表示格常数a, y 轴是a, b 的夹角C,
z 轴表示体系的结合能, 单位是 eVPatom. 图 3是结







= b , C= 53b的中心长方晶格结构, 再让 a, b 弛豫后
得到的斜方晶格结构( a X b, C= 5517b) .
表 1 优化后的 Nb原子薄片各个二维结构的格常数和结合能
结构 aPnm bPnm CP(b ) E cP( eVPatom) 配位数 结构稳定性




5517 4190 U 6 稳定
中心长方 01263 6815 4190 U 6 稳定
正方 01258 90 4155 = 4 不稳定
长方 不能形成该结构
Nb体结构 01287 (键长) 6193 = 8








不稳定的结构(在鞍点处) . 此外, 我们的计算表明,
二维 Nb 原子薄片不能形成稳定的长方结构, 即计
算时长方结构会自动弛豫到正方结构. 稳定结构之
一的中心长方结构, 能量极小点出现在键长 a = b=
01263 nm,键角 C= 6815b处,结合能为 E c= 4190 eVP
atom. 其键角稍大于六角结构( C= 60b) , 其键长 a =
b= 01263 nm比六角结构的键长 01271 nm 稍短, 结
合能比六角结构的结合能 4185 eVPatom 约大了
0105 eVPatom.另一个稳定结构为对称性较差的斜方
晶格结构, 它的一个键长 b= 01263 nm 稍小于六角
晶格,而另一键长 a= 01295 nm则大于六角结构, 增
加了 01024 nm,键角 C= 5517b略小于六角结构.结合
能为 Ec= 4190 eVPatom, 与中心长方结构一样数值
(这可能只是巧合) . 亚稳的正方晶格结构的结合能
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图 3  能量随结构参数变化的等高线图(二维正方、六角结构对应图中鞍点处, 是不稳定的结构;
斜方结构,中心长方对应图中能量最低的椭圆点处,是稳定的结构)





中的 Jahn-Teller 效应. 由于六角结构有较高的对称
性,该体系可以通过畸变, 即 C分别沿着大于和小
于60b的方向畸变,而到达中心长方( C= 6815b)和斜

















构) , 配位数越大则总结合能越高, Nb体结构时的配
位数为8,其结合能达到 6193 eVPatom.二维情况下,
正方晶格结构的结合能最小, 为 4155 eVPatom(但其
单位配位数的结合能大于体材料) .二维六角晶格结






  图 4是我们所计算的几种结构的能带图, 分别
是Nb 体心立方结构、二维正方晶格和二维六角结
构的能带.为了便于同其他结构的能带比较,其中体






, 含有 s和 d电子, 因此其能带









或近似简并性 (如对于任意 k 值, 皆有 E= ( k ) =
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度的下降, 以及在能量高于费米能级 112 eV处的态
密度出现了尖锐的峰. 斜方和中心长方晶格结构的






















表 2 Nb各结构的费米能级处的电子态密度( statesPeV#atom)
结构 斜方 中心长方 正方 六角 Nb体结构
DOS( EF ) 1126 1127 1169 1142 1153
图 6  Nb二维斜方、中心长方和六角结构的电子总态密度
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41结 论
综上所述, 我们使用基于密度泛函理论的 VASP
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Jahn-Teller effect in the Nb planar atomic sheet*
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Abstract
The structural stability and electronic structures of Nb planar atomic sheets are studied by employing firs-t principles plane
wave pseudopotential method based on the density functional theory. The calculations for all the 2-dimensional lattice structures
show that, as a result of Jahn-Teller effect, the high- symmetry square and hexagonal two- dimensional structures are metastable.
The most stable structures are the low- symmetry oblique and centered rectangular structures, which are the distorted structures of
the hexagonal 2-D structure due to Jahn-Teller effect. The 2-D rectangular structure of Nb atomic sheet can not be formed. The
relative structural stabilit ies, the electronic energy bands and the density of states are discussed based on the ab initio
calculations and the Jahn-Teller effect.
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